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INFORME RAZONADO DEL/DE LOS DIRECTOR/ES DE LA TESIS 
(se hará mención a la evolución y desarrollo de la tesis, así como a trabajos y publicaciones derivados de la misma).  
 
A lo largo del desarrollo de la tesis de D. José Francisco Benavente Cuevas se han 
desarrollado y adaptado una serie de modelos matemáticos para el ajuste de curvas 
de Termoluminiscencia (TL) de diferentes sustancias. El uso de estos modelos nos va 
a permitir obtener, a través de sus parámetros, las propiedades de respuesta 
termoluminiscente de los materiales. Asimismo, se ha desarrollado su implementación 
mediante una aplicación de consola en lenguaje Visual Basic. 
 
Parte de la investigación de la tesis ha sido validar los modelos propuestos y 





1. Mejora de los modelos teóricos mediante una relajación de las aproximaciones 
de partida y desarrollo de las correspondientes expresiones analíticas que se 
derivan de las nuevas consideraciones físicas más generales. 
 
2. Aplicación del modelo al estudio de curvas de luz de TL de materiales bien 
conocidos en la literatura y otros modelos utilizados previamente para 
contrastar con las predicciones de nuestro modelo. 
 
Una vez validado el modelo y ajustada la aplicación informática, la nueva herramienta 
desarrollada en la tesis se ha empleado para estudiar y caracterizar los siguientes 
materiales  
 
1. Li2B4O7: Cu; Ag: Este es un nuevo material termoluminiscente, sintetizado en la 
Universidad Estatal de Oklahoma. El estudio ha permitido caracterizar la 
estructura interna de este nuevo material. 
  
2. LiF: Cu; P; Mg. Este material es comúnmente empleado en los servicios de 
dosimetría. Se han estudiado el comportamiento de las curvas de luz TL a 
dosis mayores de 1 KGy.  
Las publicaciones realizadas a raíz de las investigaciones llevadas a cabo a lo largo 
del desarrollo de la tesis son las siguientes 
 
1. J.F. Benavente, J.M. Gómez-Ros, A.M. Romero (2019). Thermoluminescence 
glow curve deconvolution for discrete and continuous trap distributions. Appl. 
Radiat. Isot. 153, 108843. DOI: 0.1016/j.apradiso.2019.108843. 
2. J.F. Benavente, J.M. Gómez-Ros, A.M. Romero (2019). Numerical analysis of 
the irradiation and heating processes of thermoluminescent materials. Radiat. 
Phys. Chem. 170, 108671. DOI: 10.1016/j.radphyschem.2019.108671. 
3. J.F. Benavente, J.M. Gómez-Ros, V. Correcher (2020). Characterization of the 
thermoluminescence glow curve of Li2B4O7:Cu,Ag. Radiat. Meas. 137, 
106427. DOI: 10.1016/j.radmeas.2020.106427. 
4. J.F. Benavente, J.M. Gómez-Ros, V. Correcher (2020). A kinetic model for the 
thermoluminescent high dose response of LiF:Mg,Cu,P (MCP-N). Appl. Radiat. 
Isot.  (enviado). Ref.: ARI-S-20-00824. 
 
Estas revistas son del primer y segundo cuartil, de forma que tanto el número como la 
calidad de las publicaciones avalan la calidad e interés en la comunidad científica de 
las investigaciones llevadas a cabo. 
 
Además de las cuatro publicaciones incluidas, se han presentado un conjunto de 
comunicaciones presentadas tanto a congresos nacionales como internacionales, 
trabajos que han permitido establecer los siguientes acuerdos y colaboraciones: 
 
1. Acuerdo marco entre el Centro de Investigaciones Energéticas, 
Medioambientales y Tecnológicas (CIEMAT) y el consorcio del Centro de 
Láseres Pulsados de Salamanca (CLPU), para ceder el uso con fines de 
investigación del software de análisis por deconvolución de curvas TL con 
funciones asociadas a cinéticas de primer orden. 
2. Cesión de software para el análisis por deconvolución de curvas TL al Servicio 
de Radiofísica del Hospital Puerta de Hierro de Madrid con funciones 
asociadas a cinéticas de primer orden. 
3. Colaboración con el grupo de la Universidad Ben-Gurion (Israel) para la 
utilización conjunta y mejora del software de análisis de curvas TL desarrollado. 
4. Colaboración con el grupo del Departamento de Dosimetría y Física de las 
Radiaciones, del Instituto de Física Nuclear (IFJ PAN) Cracovia, Polonia 
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El trabajo de investigación realizado desarrollado por el doctorando José Francisco 
Benavente Cuevas durante esta tesis ha servido en primer lugar para desarrollar 
nuevas aproximaciones para modelizar la emisión termoluminiscente a partir 
del sistema de ecuaciones diferenciales correspondiente al modelo teórico 
general y desarrollar nuevos programas informáticos para el análisis de curvas 
TL basados en las expresiones obtenidas y el método de Levenberg - 
Marquardt de minimización no lineal. 
  
Estos métodos desarrollados han permitido obtener dos resultados esenciales: 
 
1. Analizar la validez de las aproximaciones desarrolladas, mediante el análisis de 
un curvas de emisión TL, obtenidas tanto de materiales habitualmente 
utilizados, cuyos parámetros internos son ampliamente aceptados, así como de 
modelos teóricos previamente utilizados. 
 
2. Resolver la aparente contradicción teórica, que se derivan de asumir la 
ausencia de reatrapamiento para que la curva TL pueda considerarse como 
combinación lineal de sus picos individuales y la necesidad de que exista dicho 
reatrapamiento para que puedan llenarse las trampas durante la irradiación del 
material. 
 
Estos métodos se han aplicado para estudiar determinadas propiedades 
termoluminiscentes de dos materiales sintéticos: 
 
1. Caracterización de la estructura y los picos individuales de la curva de emisión 
TL del Li2B4O7:Cu;Ag, sintetizado en la Universidad Estatal de Oklahoma. 
 
2. Modelización de los cambios observados en la curva de emisión TL del  
LiF:Mg,Cu;P para dosis absorbida mayor de 1 kGy. Dicho material es 
ampliamente utilizado por los servicios de dosimetría, por lo cual conocer su 




Los resultados obtenidos se han publicado en cuatro artículos en revistas con factor de 
impacto de primer y segundo cuartil, enumeradas a continuación: 
 
1. J.F. Benavente, J.M. Gómez-Ros, A.M. Romero (2019). Thermoluminescence 
glow curve deconvolution for discrete and continuous trap distributions. Appl. 
Radiat. Isot. 153, 108843. DOI: 0.1016/j.apradiso.2019.108843. 
2. J.F. Benavente, J.M. Gómez-Ros, A.M. Romero (2019). Numerical analysis of 
the irradiation and heating processes of thermoluminescent materials. Radiat. 
Phys. Chem. 170, 108671. DOI: 10.1016/j.radphyschem.2019.108671. 
3. J.F. Benavente, J.M. Gómez-Ros, V. Correcher (2020). Characterization of the 
thermoluminescence glow curve of Li2B4O7:Cu,Ag. Radiat. Meas. 137, 106427. 
DOI: 10.1016/j.radmeas.2020.106427. 
4. J.F. Benavente, J.M. Gómez-Ros, V. Correcher (2020). A kinetic model for the 
thermoluminescent high dose response of LiF:Mg,Cu,P (MCP-N). Appl. Radiat. 
Isot.  (enviado). Ref.: ARI-S-20-00824. 
 
El número de artículos publicados proporciona una garantía de calidad para los 
trabajos desarrollados y permitiría presentar esta tesis doctoral mediante la modalidad 
de acumulación de artículos. 
 
Además de las cuatro publicaciones mencionadas, los resultados obtenidos se han 
presentado tanto en congresos nacionales como internacionales, habiendo formado 
parte de los siguientes acuerdos y colaboraciones: 
 
1. Acuerdo marco entre el Centro de Investigaciones Energéticas, 
Medioambientales y Tecnológicas (CIEMAT) y el consorcio del Centro de 
Láseres Pulsados de Salamanca (CLPU), para ceder el uso con fines de 
investigación del software de análisis por deconvolución de curvas TL con 
funciones asociadas a cinéticas de primer orden. 
2. Cesión de software para el análisis por deconvolución de curvas TL al Servicio 
de Radiofísica del Hospital Puerta de Hierro de Madrid con funciones 
asociadas a cinéticas de primer orden. 
3. Colaboración con el grupo de la Universidad Ben-Gurion (Israel) para la 
utilización conjunta y mejora del software de análisis de curvas TL desarrollado. 
4. Colaboración con el grupo del Departamento de Dosimetría y Física de las 
Radiaciones, del Instituto de Física Nuclear (IFJ PAN) Cracovia, Polonia 
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Objetivos del trabajo y descripción de 
la memoria. 
El objetivo de esta memoria de tesis doctoral es presentar el trabajo de investigación 
desarrollado en cuatro artículos científicos, publicados en revistas includas en el JCR.. 
Este trabajo han permitido, en primer lugar,  desarrollar nuevas aproximaciones para 
modelizar la emisión termoluminiscente a partir del sistema de ecuaciones 
diferenciales correspondiente al modelo teórico general y desarrollar nuevos 
programas informáticos, para el análisis de curvas TL basados en las expresiones 
obtenidas y el método de Levenberg - Marquardt de minimización no lineal. Dichos 
modelos numéricos, se han validado e implementado en programas informáticos, que 
permiten estudiar la emisión TL, mediantes el ajuste de las curvas de luz y se han 
utilizado para: i) caracterizar la estructura y los picos individuales de la curva TL del 
Li2B4O7:Cu;Ag; ii) modelizar los cambios observados en la curva TL del  LiF:Mg,Cu;P 
para altos valores de dosis absorbida (1 kGy – 1 MGy).  
Los resultados de este trabajo han permitido establecer líneas de colaboración con 
grupos tanto nacionales como internacionales, mediante los siguientes acuerdos: 
- Acuerdo entre el Centro de Investigaciones Energéticas, Medioambientales y Tecnológicas 
(CIEMAT) y el consorcio del Centro de Láseres Pulsados de Salamanca (CLPU), para ceder el 
uso con fines de investigación del software de análisis por deconvolución de curvas TL con 
funciones asociadas a cinéticas de primer orden. 
- Cesión al Servicio de Radiofísica del Hospital Puerta de Hierro de Madrid de software para 
el análisis por deconvolución de curvas TL con funciones asociadas a cinéticas de primer 
orden. 
- Colaboración con el grupo de la Universidad Ben-Gurion (Israel) para la utilización conjunta 
y mejora de los modelos y el software de análisis de curvas TL desarrollados. 
- Colaboración con el grupo del Departamento de Dosimetría y Física de las Radiaciones, del 
Instituto de Física Nuclear (IFJ PAN) Cracovia, Polonia. 
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Además, se ha inscrito en el Registro Regional de la Propiedad Intelectual, con número 
de registro M-003118/2020, una versión comercial de las aplicaciones informáticas 
desarrolladas, denominada ANCLA, para la detección de curvas TL anómalas, en la 
dosimetría de radiaciones mediante termoluminiscencia. 
En lo que sigue, la presente memoria se ha estructurado en 3 capítulos  cuyos detalles se 
describen a continuación. 
El capítulo 1 introduce los principios físicos y algunos conceptos básicos de la 
termoluminiscencia. Se describen brevemente los modelos matemáticos y los modelos, tanto 
numéricos como experimentales, utilizados para la caracterización de la emisión 
termoluminiscente, poniendo especial énfasis en los conceptos utilizados como base para los 
desarrollos propios de este trabajo de investigación.  
El capítulo 2 incluye los cuatro artículos que publicados para la presentación de esta tesis por 
compendio de publicaciones, precedidos cada uno por una sinópsis de su contenido. Los dos 
primero artículos describen el desarrollo de nuevas aproximaciones para el modelo teórico de 
la TL, los métodos de análisis numérico y los correspondientes programas informáticos 
desarrollados al respecto y el análisis realizado para estudiar la compatibilidad de las 
aproximaciones de cinética de primer órden con los procesos de llenado y vaciado de trampas 
que dan lugar a la emisión TL. El tercer y cuarto artículos describen la utilización de los 
métodos desarrollados junto con otras técnicas descritas en la introducción para la 
caracterización de dos materiales de gran interés en dosimetría de radiaciones: el tetraborato 
de litio dopado con plata y cobre (Li2B4O7:Ag,Cu) y el fluoruro de litio dopado con magnesio, 
cobre y fósforo (LiF:Mg,Cu,P).  
En el capítulo 3, se resumen las principales conclusiones del trabajo de investigación, 
desarrolladas en más profundidad en cada uno de los artículos incluidos en el capítulo 
anterior. 










La termoluminiscencia (TL) o luminiscencia estimulada térmicamente es un 
fenómeno físico consistente en la emisión de luz durante el calentamiento de 
determinados materiales, los cuales previamente han absorbido energía al ser 
expuestos a radiación ionizante. Por tanto, la luz emitida no se debe a la radiación 
electromagnética asociada a la temperatura (emisión del cuerpo negro). Aunque los 
materiales que muestran este fenómeno son diversos y con distintas características 
(respuesta a la dosis absorbida, dependencia en función de la energía de la radiación 
incidente, etc.) este proceso pueden explicarse mediante un modelo común, tal como 
se explica a continuación en los apartados I.2 y I.3.  
Puesto que la termoluminiscencia es una característica ligada a la estructura de los 
materiales, su estudio permite obtener información complementaria a la que 
proporcionan otros métodos de análisis. Además y desde un punto de vista aplicado, la 
termoluminiscencia constituye un método extremadamente útil para la dosimetría de 
radiaciones ionizantes, no sólo mediante la utilización de materiales sintéticos 
utilizados como dosímetros, sino haciendo uso de las emisión TL de materiales 
naturales que pueden emplearse en aquellas circunstancias en que no se dispone de 
dispositivos para ello (por ejemplo dosimetría retrospectiva en caso de accidentes o 
dosimetría de alimentos irradiados)  (Ainsbury E. A. et al, 2010). 
Como indicación de la relevancia práctica de la dosimetría por termoluminiscencia, 
pueden cotejarse los datos publicados por EURADOS (European Radiation Dosimetry 
Group) (Romero A. et al, 2016; Stadtmann H. et al 2016;  Markus F. et al 2016): en un 
estudio realizado sobre 121 sistemas dosimétricos pertenecientes a 101 servicios de 
dosimetría personal de 40 países, un 68% de los sistemas estaban basados en 
termoluminiscencia (TLD) y un 15% en luminiscencia estimulada ópticamente (OSL). 
Capítulo I - Introducción 
2 
 
Entre los materiales sintéticos utilizados habitualmente como dosímetros TL, merecen 
especial atención los basados en sales de litio (Olko et al., 2006): fluoruro (LiF) y 
tetraborato (Li₂B₄O₇), en particular, el fluoruro de litio dopado con magnesio, cobre y 
fósforo (LiF:Mg,Cu,P) y el tetraborato de litio dopado con cobre y plata (Li₂B₄O₇:Cu,Ag). 
El primero de ellos (Fernández et al 2016; Gómez-Ros J.M. et al., 1999) tiene un 
número atómico efectivo (8.2) similar al del tejido biológico ("soft tissue", 7.2) y por 
tanto una respuesta energética similar para fotones y electrones. Además, es un 
material muy sensible y susceptible de ser utilizado para la detección y dosimetría de 
neutrones si se utiliza enriquecido en 6Li (6LiF:Mg,Cu,P). El segundo material, aunque 
no tan sensible, tiene el mismo número atómico efectivo que el tejido y puede 
utilizarse igualmente para dosimetría neutrónica enriqueciéndolo en 6Li y 10B 
(6Li₂10B₄O₇:Cu,Ag) (Rawat N.S. et al., 2012; B.A. Doull et al., 2014; Pekpak E. et al 2011; 
Pekpak E. et al 2010; Batchelor R. et al.,   1963).  
I.2. Fundamentos de la termoluminiscencia 
La termoluminiscencia como fenómeno físico puede explicarse mediante un modelo 
basado en la teoría de bandas de energía en sólidos (McKeever, 1988;  Bos A.J.J, 2007). 
La emisión de luz tiene su origen en los efectos que produce la presencia de niveles 
localizados dentro de la banda prohibida, debidos a la existencia de defectos en la red 
cristalina. 
I.2.1. Teoría de bandas 
Los niveles de energía permitidos para un electrón sometido a un potencial efectivo, 





2φ(r) + U(r)φ(r) = εφ(r) (1) 
 
Si dicho potencial electrostático es periódico, lo cual es típico de las estructuras 
cristalinas formadas por cristales iónicos, se tiene: 
𝑈𝑈(𝑟𝑟 + 𝑅𝑅) = 𝑈𝑈(𝑟𝑟)  → ∀ 𝑅𝑅 ∈ 𝑅𝑅𝑅𝑅𝑅𝑅 𝑅𝑅𝑅𝑅 𝐵𝐵𝑟𝑟𝐵𝐵𝐵𝐵𝐵𝐵𝐵𝐵𝐵𝐵. 
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La solución de la ecuación de Schrödinger para electrones sometidos a potenciales 
electrostáticos periódicos proporciona una estructura de bandas de energía, donde se 
intercalan zonas prohibidas entre zonas permitidas, cuya ocupación viene dada por la 
función de densidad de estados N(E) = Z(E) f(E), donde: 
• Z(E) ≡ Densidad de estados disponibles, donde Z(E)=0 para_EBC>E>EBV (es decir, 
energías comprendidas entre la banda de conducción y la banda de valencia) 




 ≡ función de distribución de Fermi - Dirac, siendo Ef el 
potencial químico o nivel de Fermi que indica el nivel por debajo del cual todos 
los estados se encuentran ocupados de electrones a la temperatura de 0 K. 
Como se observa en la Figura 1, el Nivel de Fermi para los materiales aislantes o 
semiconductores está por encima del límite superior de la banda de valencia en 
términos de valores de energía mientras que para los conductores este nivel se 
encuentra por encima del valor mínimo de la banda de conducción. Esto explica que a 
temperatura ambiente y ante un campo eléctrico externo, no se observe transporte de 
carga en el primero de los casos, pero si en el segundo. 
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Figure 1 . Estructura de bandas típica de un material conductor, semiconductor y 
aislante. La línea de puntos representa el valor de la función de distribución de Fermi-
Dirac para distintos valores de temperatura, la línea azul representa el límite superior 
de la banda de valencia y la línea continua roja es el límite inferior de la banda de 
conducción. 
 
Los defectos estructurales de esta red cristalina van a introducir distorsiones en la 
periodicidad del potencial electrostático, que se traducen en la presencia de niveles 
discretos de energía localizados dentro de la banda prohibida. Aquellos niveles que 
estén por encima del nivel de Fermi estarán probablemente vacíos (o llenos de huecos) 
y llenos de electrones los que queden por debajo (o vacíos de huecos). 
I.2.2. Defectos en materiales 
El fenómeno físico de la TL se da en materiales que presentan cierta estructura 
cristalina, como pueden ser los cristales iónicos donde cada ion se ve rodeado por 
iones de carga contraria, estabilizados mediante fuerzas de atracción electrostática. 
Esta composición de la red cristalina presenta unas características compatibles con un 
potencial electrostático periódico, pero por sí solo no bastaría para explicar el 
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fenómeno es si no es debido a imperfecciones o defectos dentro de la red que 
distorsionen esta periodicidad. Estos defectos se pueden clasificar en:  
a) Defectos intrínsecos, es decir, aquellos que no producen un cambio en la estructura 
del cristal y conservan su estequiometria. Así, la ausencia de un catión o un anión es el 
defecto más común de forma que, en función de cómo se rellene estos huecos, se 
puede hablar de: 
a.1) Defecto de Frenkel, cuando un ion abandona su posición, dejando un hueco en 
la red colocándose en una posición intersticial. 
a.2) Defecto de Schottky, cuando se presentan una serie de vacantes en n 
posiciones catiónicas vacías: para mantener la neutralidad de carga se deben 
corresponder con las mismas posiciones aniónicas vacías. 
a.3) Centros F o centros de color, se trata de un electrón atrapado en una vacante 
aniónica. 
a.4) Centros H, se trata de un halógeno intersticial, es decir un anión de haluros 
adicional situado entre nodos ocupados de la red. 
b) Defectos extrínsecos, es decir, aquellos que no conservan la estequiometria del 
material, fundamentalmente debido a la presencia de materiales dopantes en la red. 
I.2.3. Cinética de los portadores de carga (electrones y huecos) 
Cuando un material como el descrito anteriormente (con niveles localizados en la 
banda prohibida) se expone a radiación ionizante, capaz de generar pares electrón - 
hueco (además de producir otros fenómenos relacionados con la alteración de la 
estructura de la red cristalina), dichos pares incrementarán la densidad de electrones 
en la banda de conducción y huecos en la banda de valencia. Los niveles discretos 
debidos a alteraciones en la red cristalina y que se hallen situados por encima del nivel 
de Fermi, tendrán una alta probabilidad de estar vacíos de electrones y por tanto de 
actuar como centros de atrapamiento o trampas para dichos electrones. Asumiendo 
que éstos posean una distribución Maxwelliana de energías térmicas, la probabilidad p 
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(s-1) de que escapen de una trampa de profundidad E a una temperatura T viene dada 
por la ecuación de Arrhenius: 
p(T) = s ∙ e−E KT�    
donde s (s-1) es el factor de frecuencia, k es la constante de Boltzmann y T la 
temperatura del material. 
De modo análogo, los niveles por debajo del nivel de Fermi y separados una energía Eh 
de la banda de valencia actuarán como centros de recombinación o trampas para 
huecos cuya probabilidad de liberación es: 
ph(T) = Sh ∙ e
−Eh
KT�  
La emisión de luz se produce durante el calentamiento se debe a la recombinación 
radiativa de electrones de la banda de conducción y huecos de los centros de 
recombinación (o trampas de huecos). Este proceso puede caracterizarse 
cuantitativamente mediante un sistema de ecuaciones diferenciales, como se explica 
en la sección I.3. 
I.2.4. Curvas de luz termoluminiscente 
Al calentar un material TL previamente irradiado, los electrones atrapados y liberados 
de sus trampas siguiendo la probabilidad de dada por la ley de Arrhenius, se 
recombinarán, al menos parcialmente, con los huecos atrapados de los centros de 
recombinación. Cuando dicho proceso es radiativo, se emite una curva de luz en 
función de la temperatura que es característica del material, como se muestra en la 
Figura 2.  
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Figure 2. Ejemplo de curva de Luz termoluminiscente. Gráfica superior: la línea de 
puntos negros representa la concentración de electrones en la trampa (eje izquierdo), 
la línea de puntos blancos muestra la curva de luz TL (eje derecho). Gráfica Inferior: 
perfil de calentamiento, T(t), en este caso correspondiente a un calentamiento lineal 
frente al tiempo t.  
 
Inicialmente, la intensidad de la luz emitida aumenta al incrementar la temperatura, 
debido al aumento en la probabilidad de liberar electrones de las trampas (ley de 
Arrhenius) y, por tanto, la densidad de electrones en la banda de conducción lo cual 
favorecerá la recombinación electrón-hueco en los centros de recombinación. El 
proceso va en aumento hasta que el vaciado de las reduce la tasa de recombinación 
haciendo decrecer la intensidad de la curva TL.  
Como consecuencia, la curva de luz TL de un material ideal, con un sólo tipo de centro 
de atrapamiento y de recombinación presentaría un máximo de Intensidad IMAX a una 
determinada temperatura TMAX. Para los materiales reales, la estructura es más 
compleja y las curvas de emisión presentan picos con diferentes intensidades y a 
distintas temperaturas, que se solapan parcialmente y cuya interpretación requiere 
técnicas de análisis como las que se indican en la sección I.4.  
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I.2.5. Dosimetría mediante termoluminiscencia 
Un dosímetro (Atix F.H. et al., 2004) es un dispositivo capaz de determinar la magnitud 
dosis absorbida (energía depositada por unidad de masa, cuya unidad en el sistema 
internacional es el Gray, Gy=J/kg) en su volumen activo cuando se expone a radiación 
ionizante. Para ello, el dosímetro debe captar de algún modo la energía procedente de 
la radiación y almacenarla hasta que pueda medirse (dosímetros pasivos, como es el 
caso de los dosímetros termoluminiscentes) o bien proporcionar alguna respuesta 
relacionada con la tasa de dosis absorbida (dosímetros activos).  
Un sistema dosimétrico basado en materiales termoluminiscentes tiene que cumplir 
una serie de características esenciales (IEC 61066 Ed. 2 – 2006), tales como: 
a) Respuesta energética similar a tejido biológico Zeff = 7.0.  
b) Respuesta lineal frente a la dosis absorbida para un amplio rango 
c) Reproducibilidad.  
d) Determinación de dosis umbral, definir el mínimo capaz detectable del dosimetro. 
e) Respuesta angular. 
En la siguiente tabla se muestra una serie de materiales termoluminiscente 
comerciales más utilizados junto con sus características principales 
Tabla 1. Materiales TL Comerciales. 
MATERIAL RANGO Zeff 30 KeV/Co-60 
n
LiF:Mg,Cu,Ti 10µGy-10Gy 8.2 1.25 
n
LiF:Mg,Cu,P 0.1µGy-10Gy 8.2 0.98 
CaSO
4

























:Cu,Ag* 102 mGy -102 Gy 7.3 0.9 
CaSO
4
:Dy 1µGy-100Gy 16.3 12.5 
* Datos Obtenidos de Patra G.D. (Patra G.D et al.,  2014) 







) presentan un número atómico efectivo cercano a siete lo que los hace muy 
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interesantes para su uso en dosimetría de fotones y electrones, debido a su 
equivalencia a tejido biológico. Además, pueden utilizarse para dosimetría de 
neutrones alterando su composición isotópica en 6Li/7Li y 10B/11B para utilizar las 
reacciones de captura de neutrones térmicos en 6Li y 10B: 
6Li + n → 3H + 4He (4.78 MeV). 
7Li [Insensible a n]. 
10B + n → 7Li + 4He + γ (0.48 MeV). 
11B [Insensible a n] 
De esta manera, los dosímetros basados en 6LiF o 6Li210B4O7 resultan sensibles a 
fotones y neutrones mientras que los de  7LiF o 7Li211B4O7 son sensibles sólo a fotones 
y la contribución neutrónica puede obtenerse como la diferencia entre ambos. 
I.2.5.1. Fluoruro de Litio (LiF) 
El fluoruro de litio es quizás el material TL más estudiado. Está compuesto por un 
elemento del Grupo I, un alcalino, Li+, y otro del Grupo VII, un haluro, F-, formando una 
estructura cristalina típica de tales haluros alcalinos: dos redes cubicas centradas en las 
caras (fcc) inter penetradas, en la que cada ion de un signo se ve rodeado de seis iones 
de signo contrario.  
La introducción de dopantes en dicho material da lugar a defectos en la red cristalina, 
tales como los que producen las impurezas catiónicas divalentes en el caso del 
LiF:Mg,Ti, donde se establece una dinámica de formación de agregados (dipolos, 
dímeros, trimeros, etc) según se muestra en la Figura3. En este caso, el desequilibrio 
eléctrico tiende a compensarse mediante la presencia de un ion halógeno en una 
posición intersticial o mediante la aparición de una vacante aniónica. En ocasiones se 
produce apareamiento entre las vacantes e impurezas, y aunque el conjunto debe ser 
eléctricamente neutro, se produce un momento dipolar asociado, conocido como 
dipolo. Esta dinámica de agregación puede continuar en formar agrupando dos dipolos 
formando estructuras dímeras y más uniendo estos dímeros con otro dipolo formando 
trímeros.  
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Figure 3. Fluoruro de Litio. El recuadro gris representa la aparición de niveles discretos 
en la banda prohibida, debido a los defectos en el cristal: imperfecciones y formación 
de cetros de color, así como dipolos y dímeros más complejos.  
 
El conjunto de defectos presentes en la red cristalina de un material TL se deben, tanto 
a la presencia de dopantes dopantes como a la respuesta de este material cuando es 
sometido a una fuente de radiaciones ionizantes suficientemente intensa (McKeever, 
1988).  
I.2.5.2. Tetraborato de litio (Li2B4O7) 
El tetraborato de litio (Li2B4O7 o LBO) es un material TL, cuya respuesta energética 
para fotones y electrones es muy parecida a la del tejido bilógico (su número atómico 
efectivo es Zeff=7,3), siendo ésta su principal ventaja para ser utilizado en los 
dosimetría de radiaciones. Los primeros dosímetros basados en LBO utilizaban cobre 
como dopante (Schuldman J.H.  et al., 1967), emitiendo luz termoluminiscente con una 
longitud de onda en torno a los 600 nm. Puesto que la mayoría de los 
fotomultiplicadores utilizados en los lectores TL tienen su máxima sensibilidad para en 
la región de luz próxima al UV-cercano, esto lo convierte en un material poco eficiente 
para uso dosimétrico. Esto llevó a la búsqueda de nuevos dopantes que permitiesen 
Capítulo I - Introducción 
11 
 
una emisión TL en longitudes de onda del ultra violeta, haciendo que se implante el 
uso de plata como material dopante (Thompson J.J. et al.,  1973) con una emisión a 
290 nm y un aumento de la sensibilidad obtenida. 
I.3. Modelos matemáticos para la emisión termoluminescente 
El modelo básico para describir la emisión termoluminiscente ha sido desarrollado y 
utilizado por numerosos autores, por ejemplo (McKeever, 1988). La mayoría de los 
modelos utilizados consideran tres tipos de transiciones para electrones y huecos en el 
material (ver Figura 4): 
a)  Atrapamiento y liberación de electrones desde centros de atrapamiento a la 
banda de conducción. 
b)  Atrapamiento y liberación de huecos desde los centros de recombinación a la 
banda de valencia. 
c) Recombinación radiativa y no radiativa de electrones y huecos en los centros 
de recombinación. 
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Figure 4. Modelo de bandas típica de un material TL. Esquema de transiciones 
permitidas para electrones y huecos. 
 
 
Este modelo se puede describir cuantitativamente mediante un sistema de ecuaciones 
deferenciales, de la forma: 
ṅc = f + �pi
3
i=1




ṅi = −p𝑖𝑖ni + Ai(Ni − ni)nc 
m′̇ = A′m(M′ − m′)− A′nm  m′ nc − p′h m′ 
ṁ = Am(M− m) nh − Anm m nc − ph m 
ṅh = f − A′m(M′ − m′) nh + p′h m′ − Am(M− m) nh + ph m 
(2) 
dónde: 
nc (cm-3) ≡ Concentración de electrones libres en la banda de conducción. 
ni (cm-3) ≡ Concentración de electrones atrapados en trampa i-esima. 
m’ (cm-3) ≡ Concentración de huecos en los centros de recombinación no radiativos. 
M (cm-3) ≡ Concentración de huecos en los centros de recombinación radiativos. 
nh (cm-3) ≡ Concentración de huecos en la banda de valencia. 
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Ni (cm-3) ≡ Concentración del número de trampas accesibles, por los electrones de la 
banda de conducción del nivel i-esimo. 
M’ (cm-3) ≡ Concentración del número de centros accesibles, por los huecos de la 
banda de valencia, de los centro de recombinación no radiativa. 
M (cm-3) ≡ Concentración del número de centros accesibles, por los huecos de la banda 
de valencia, de los centros de recombinación radiativa. 
f (cm-3s-1) ≡ Tasa de generación de pares e- - h+ debido a radiación ionizante 
Ai (cm3s-1) ≡ Coeficiente de probabilidad de atrapamiento de electrones de la trampa i-
esima.  
A’m (cm3s-1) ≡ Coeficiente de probabilidad de atrapamiento de huecos del centro de 
recombinación no radiativo. 
Am (cm3s-1) ≡ Coeficiente de probabilidad de atrapamiento de huecos del centro de 
recombinación radiativo. 
A’nm (cm3s-1) ≡ Coeficiente de probabilidad de recombinación electrón-hueco no 
radiativo. 
Anm (cm3s-1) ≡ Coeficiente de probabilidad de recombinación electrón-hueco radiativo.  
si(s-1), Ei(eV) ≡ Factor de frecuencia (s-1), energía de activación para los electrones 
atrapados en la trampa i, pi=si exp(-Ei/kT). 
s'h(s-1), E’h(eV)  ≡ Factor de frecuencia (s-1), energía de activación (eV) para los 
huecos atrapados en el centro de recombinación no radiativo, p’h=s’h exp(-E’h/kT). 
sh(s-1), Eh(eV) ≡ Factor de frecuencia (s-1), energía de activación (eV) para los huecos 
atrapados en el centro de recombinación radiativo, ph=sh exp(-Eh/kT).  
T (K) ≡ Temperatura. 
K ≡ Constante de Boltzman (8.617×10-5 eV/K). 
De acuerdo con el esquema propuesto, la intensidad de la emisión TL, se puede 
expresar en función de la variación (negativa) de la densidad del número de huecos en 
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= −β · I(T)TL (4) 
El sistema de ecuaciones diferenciales (2) no tiene solución analítica por lo que, para 
obtener expresiones matemáticas explicitas con la cuales se puedan analizar las curvas 
TL experimentales, se consideran a menudo distintas aproximaciones como alternativa 
a la resolución numérica del sistema completo.  
Tres hipótesis que suelen asumirse para simplificar el modelo y el sistema de 
ecuaciones correspondiente son: 
a) Durante el calentamiento para obtener la curva TL el material está lejos de 
cualquier fuente de radiaciones, es decir, la tasa de creación de pares electrón - 
hueco es cero, f=0.  
b) Tras un periodo después de la irradiación, todos los huecos se encuentran 
atrapados en los centros de recombinación radiativa. Por ello se eliminan del 
sistema de ecuaciones todos los términos asociados a la concentración de huecos 
en la banda de valencia y sus posibles transiciones. 
c) Se reduce el problema a una sola trampa y un solo centro de recombinación, 
denominado en sus siglas en inglés como modelo OTOR (One Trap One 
Recombination Center) (McKeever, 1988; Gómez-Ros et al., 2006).  
Con estas aproximaciones, el sistema de ecuaciones diferenciales (2) se reduce a: 
ṅc = p1n1 − A1(N1 − n1)nc − Amm nc 
ṅ1 = −p1n1 + A1(N1 − n1)nc 
ṁ = −Anmm nc 
(5) 
con la condición adicional n + nc = m que se corresponde con la de neutralidad de 
carga. 
Además, si se da una situación cuasi-estacionaria, la cual implica que la concentración 
del número de electrones libres en la banda de conducción permanece constante (es 
decir dnc/dt≈0 , resulta: 
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ṅc = 0 = p1n1 − A1(N1 − n1)nc − Ammnc 
nc =
p1n1








A1(N1 − n1) + Amm
= ṅ1 
(6) 
Los modelos descritos hasta aquí son válidos siempre que las energías de las trampas 
tengan valores discretos. Sin embargo, hay numerosos evidencias publicadas  
(Correcher V.  et al., 2004)  de casos, sobre todo en materiales naturales, en que la 
emisión TL se debe a centros de atrapamiento con una distribución continua en 
energía, tal como se ilustra en la Figura 5. 
Figure 5. Ejemplos de distribuciones continúas de trampas, exponencial y Gaussiana, 
comparadas con un valor discreto. 
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El sistema de ecuaciones (2) puede adaptarse para trampas con una distribución 
continua en energía considerando que el número de electrones atrapados con energía 
comprendida entre E, E+dE es n(E,t)·dE. Por ello, se tiene que: 
a) La tasa total de electrones liberados que promociona es ∫ p n(E, t)dE+∞0 . 
b) La tasa de electrones reatrapados con una energía comprendida entre E y E+dE 
es A nc [N(E)− n(E, t)]dE. Por tanto la tasa total de reatrapamiento es: 




De este modo, el sistema de ecuaciones diferenciales quedará como: 
ṅc = � s n(E, t)
+∞
0
e−E KT�  dE−� A nc
+∞
0
[N(E) − n(E, t)] dE− Am m nc 
𝜕𝜕𝜕𝜕(𝐸𝐸, 𝑡𝑡)
𝜕𝜕𝑡𝑡
= −s e−E KT�  n(E, t) + A nc[N(E) − n(E, t)]  
ṁ = −Anm m nc 
(7) 
I.3.1. Cinética de primer orden  
La cinética de primer orden se obtiene cuando la probabilidad de reatrapamiento de 
electrones libres por las trampas es despreciable frente la probabilidad de 
recombinación e--h+ en los centros de recombinación (Randall and Wilkins 1945 a, b), 
esto es: 
A (N − n) ≪ Amn  m 
(8) 
En este caso, es posible obtener una ecuación explicita para la emisión 
termoluminiscente, tanto en el caso de trampas discretas como continuas, a partir de 
los sistemas de ecuaciones (6) y (7) respectivamente, como se muestra a continuación. 
I.3.1.1. Trampas discretas 
Para trampas con valores discretos de energía y asumiendo la condición (8) para 
cinética de primer orden, el sistema de ecuaciones (6) se reduce a (Muñiz et al., 1995; 
Gómez-Ros et al., 1999; Puchalska and Bilski, 2006): 
ṅ1 = −p1 · n1
Am · m
A1 · (N1 − n1) + Am · m
 ≈ −p1 · n1 
(9) 
 
Por lo que, si la probabilidad de que un electrón atrapado en una trampa, sigue la ley 
de Arrhenius, la ecuación (9) queda como: 





dt = −s1 · e
−E1KT · n1 →
dn1
n1
= −s1 · e




� = � −s1 · e−E1/KT · dt → n1(t) = n10
t
0






Si el material TL se calienta linealmente de la forma T=T0+β·t la expresión (10), se 













→  n1(T) = n10 · exp �
−s1
β ·













β  p1 · n1 =
s1 · n10
β · e
−E1/KT · exp �
−s1






Mediante la ecuación (11) se pueden dibujar un conjunto de picos TL, como se muestra 
en la Figura 6, usando distintos parámetros cinéticos. Dichos picos presentan una 
forma asimétrica en torno al máximo que se puede caracterizar mediante el factor 





Además, al simular un conjunto de picos usando distintos valores de E y s, pero de 
forma que la temperatura a la que se produce el máximo de intensidad del pico sea la 
misma (TM = 600 K), el área bajo la curva se mantiene constante. Geométricamente, la 
disminución del valor de la energía activación se traduce en un aumento de la anchura 
del pico y viceversa, manteniendo la asimetría del pico (µg=0.42). 
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Figura 6. Ejemplo de picos simulados asumiendo cinética de primer orden. El 
recuadro superior se muestra el cálculo factor geométrico (µg=0.42), para las dos 
curvas extremas simuladas. 
 
I.3.1.2. Distribuciones continuas 
En el caso de que las trampas presenten una distribución continua en energía, n(E), aplicando 
la condición (8) al sistema de ecuaciones (7) se obtiene: 
dn(E, t)
dt = s · e
− EKT · n(E, t) →
dn(E, t)
n(E, t) = s · e





� = � s · e−E/KT · dt
t
0






Y la ecuación para la emisión TL resulta: 
ITL(t) = −
dm
dt = m · Amn · nc = 
= m · Amn ·
∫ s · n(E) · e
−E





· dt� · dE+∞0
m · Amn
= 
= � s · n(E) · e−E KT� · exp �−� s · e−E KT�
t
t0
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Donde n(E) se puede expresar, usando una función de ocupación de la forma 
n(E)=n0f(E).Dadas las fluctuaciones que pueden esperarse en materiales naturales, con 
gran número de defectos, poli cristalinos o amorfos, una distribución frecuentemente 







Cuando los niveles más cercanos a la banda de conducción se vacián de electrones 
atrapados, dicha distribución puede aproximarse por una función exponencial (J.F. 





I.3.2. Cinética de segundo orden 
La cinética de segundo  orden se obtiene asumiendo que Amnm >> A(N-n) (J.F. 
Benavente et al., 2019) es decir, para materiales donde el reatrapamiento predomina 
sobre la recombinación. La condición de equilibrio cuasi-estacionario implica que m≈n 
por tanto, si se supone que el sistema está lejos de saturación, N >> n, el conjunto de 
ecuaciones diferenciales (6) se convierte en: 
ITL(t) = p · n
Am · m
A · (N − n) + Am · m
≈ p · n
Am · n
A · N = s
′ · n2 · e−
E
K·T (17) 
Procediendo de modo similar, a la cinética de primer orden, permite escribir la 

















Capítulo I - Introducción 
20 
 
I.3.3. Cinética de orden general 
Las ecuaciones para cinética de primer y segundo orden se obtienen asumiendo unas 
hipótesis muy concretas (ausencia de recombinación o predominio de la 
recombinación, respectivamente). Teniendo en cuenta la forma de las ecuaciones que 
describen ambas situaciones (12), (18) May y Partridge (C. E. May and J. A. Partridge 
1964) propusieron una expresión empírica para los materiales que no siguen ninguna 
de las dos situaciones anteriores: 
 ITL(t) = s′ nb e
− EK·T 
(19) 
A esta expresión se denomina cinética de orden general, donde b es un parámetro de 
orden cinético que puede tomar valores comprendidos entre 1 ≤ b ≤ 2. Esta ecuación 
permite igualmente escribir una expresión explicita para la emisión TL debida a un 


















I.3.4. Relaciones entre los parámetros cinéticos y los geométricos para los 
picos de termoluminiscencia 
Aunque los parámetros cinéticos son los que caracterizan el comportamiento de 
electrones y huecos en los procesos de atrapamiento y recombinación que dan lugar a 
los picos TL, estos parámetros (n0 = número de electrones atrapados, s = factor de 
frecuencia, E = energía de activación, b = orden de cinética, σ en el caso de 
distribuciones de trampas según una función Gaussiana o exponencial) no son en 
absoluto fáciles de estimar a partir de la forma geométrica del pico y por eso no son 
los más adecuados para analizar las curvas TL mediante métodos mínimos cuadrados 
no lineales, como se explica en el apartado I.4.2.  
Por ello es conveniente poder definir los picos TL mediante características geométricas 
tales como su anchura (w) posición (TM) o intensidad máxima (IM) y obtener la relación 
entre estos parámetros geométricos, que pueden estimarse a partir de la forma de la 
curva y los parámetros cinéticos (s, n0, E, b).  
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En el caso de trampas discretas, la relación entre la temperatura e intensidad del 






= 0 (21) 
𝑑𝑑(𝑇𝑇𝑀𝑀) = 𝑑𝑑𝑀𝑀 
(22) 












Aplicando las condición (23) a la ecuación (12) para cinética de primer orden se 
obtiene (Kitis et al, 1998; Gómez Ros and Kitis, 2000):  



















Para cinética de segundo orden, se obtiene: 





























�  × 



















De forma similar, a partir de la expresión (20) y usando las condiciones (21) y (22), se 
podría expresar los parámetros  s y n0, a partir de TM e IM mediante las relaciones: 
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𝐵𝐵𝜕𝜕0 = IM𝑅𝑅𝑒𝑒𝑒𝑒 �
𝐸𝐸
kTM
�  × 











































Que son igualmente válidas para el caso de segundo orden sin más que hacer b=2. 
Existe igualmente una relación entre la energía de activación, E, y la anchura del pico a 
la mitad de intensidad máxima, w, que depende del orden cinético del pico, como se 
muestra en la Figura 7. Para un pico de primer orden, dicha relación es (Chen and 
McKeever, 1997): 
 
𝐸𝐸 = 2,52 
k 𝑇𝑇𝑀𝑀2
𝑤𝑤 − 2 kTM 
 
(29) 
Para un pico de segundo orden, dicha relación es: 
 
𝐸𝐸 = 3,54 
k 𝑇𝑇𝑀𝑀2
𝑤𝑤 − 2 kTM 
(30) 
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Figura 7. Evolución de la energía de activación en función de los parámetros 
geométricos w y TM. Eje principal representa el valor de la energía de activación 
(asterisco rojo, asociadas a picos con cinética de segundo orden; cruz azul representa 
picos asociado a cinéticas de primer orden). Sobre el secundario, se observa la 
temperatura del máximo de intensidad del pico. 
 
La relación entre los parámetros cinéticos y los geométricos cuando el pico se debe a una 
distribución continua de trampas es un problema más complejo y constituye uno de las 
aportaciones de este trabajo de tesis por lo que se discutirá más en detalle al presentar el 
artículo correspondiente, en la sección II.3.  
I.3.5. Modelos complejos: creación de trampas durante la irradiación 
El modelo presentado al comienzo de esta sección, descrito por el sistema de 
ecuaciones diferenciales (2) y del cual se derivan las expresiones para los picos de 
primer orden, segundo orden u orden general, asume que el único efecto producido 
por la radiación en el material es la creación de electrones y huecos que se atrapan y 
se recombinan en los centros correspondientes siguiendo la dinámica mostrada. 
Sin embargo, en algunos casos la irradiación del material también produce cambios en 
la densidad de niveles de atrapamiento, N, y recombinación, M, que pasarían así a 
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depender del tiempo de irradiación (es decir, de la dosis absorbida) (Moscovitch and 
Horowitz, 2007). Estos procesos se han estudiado como parte del trabajo de esta tesis 
y los resultados que detallan en la sección III han permitido avanzar en la 
interpretación de dos fenómenos característicos. 
Por una parte, el comportamiento dual de las trampas o centros de atrapamiento que 
pueden actuar bien como sumidero de electrones libres o como proveedores de los 
mismos, en función de la temperatura a la que se encuentre el material TL y 
dependiendo de la probabilidad atrapamiento Ai  (J.F. Benavente at el., 2020). Este 
comportamiento permite evitar la contradicción aparente que supone el uso de 
ecuaciones correspondientes a una cinética de primer orden para el análisis las curvas 
TL ya que la condición estricta para dicha cinética (la ausencia de reatrapamiento) no 
permitiría el llenado de trampas durante la irradiación. 
Por otra parte, numerosos trabajos publicados (McKeever, 1988; Schuldman and  
Compton, 1963), describen fenomenológicamente como durante el proceso de 
irradiación de un material TL se crean nuevas trampas, que se añaden a aquellas 
inicialmente existentes. Para modelizar este hecho, se ha parametrizado la creación de 
centros de atrapamiento y de recombinación mediante la función sigmoide de 
Gompertz: 
N(t) = NSat exp �−log�
NSat
N0
�  e−C∙t�  (31) 
Donde: 
N0 es el número inicial de trampas (o centros de recombinación), debido solo a los 
dopantes del material 
NSat es el valor saturación 
C se corresponde con el crecimiento de trampas (o centros de recombinación) debido 
a la radiación 
Tal como se discutirá en detalle en la presentación de resultados, introduciendo la 
expresión (59) en el sistema de ecuaciones diferenciales (2), se obtiene un modelo más 
general que describir fenómenos experimentalmente observados tales como: 
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- La dependencia de la señal TL frente a la dosis absorbida de radiación: 
linealidad – sublinealidad. 
- El comportamiento anómalo observado en las deformaciones de las curvas 
TL cuando el material se expone a valores extremadamente altos de dosis 
absorbida (kGy – MGy) 
- Los cambios en la respuesta energética 
I.4. Métodos numéricos usados en el análisis y modelización de la 
termoluminiscencia 
Los métodos numéricos habitualmente utilizados como herramientas matemáticas 
para el estudio de la termoluminiscencia se dividen en tres grupos: 
a) Aquellos destinados a resolver numéricamente las integrales que no tienen solución 
analítica, mediante aproximaciones o usando métodos numéricos basados, por 
ejemplo, en la regla de Simpson compuesta (Horowitz and Yossian, 1995).  
b) Aquellos destinados a realizar el ajuste de las curvas experimentales usando las 
ecuaciones descritas en el apartado anterior y métodos de minimización no lineal por 
mínimos cuadrados (Levenberg-Marquardt) (Horowitz and Yossian, 1995).  
c) Procedimientos numéricos de resolución de un sistema de ecuaciones diferenciales 
como el descrito en la sección I.3, por ejemplo mediante un método de paso variable 
basado en un modelo de Runge-Kutta-Felberg (Cheney, W. and Kincaid, D., 2002). 
I.4.1. Integral exponencial. Integración numérica. Regla de Simpson 
compuesta: 
La integral: 
∫ 𝑅𝑅𝑒𝑒𝑒𝑒 �− 𝐸𝐸𝑘𝑘𝑇𝑇′� 𝑅𝑅𝑇𝑇′ (32) 
puede expresarse en términos de la función integral exponencial de segundo órden, 
E2(z), como (Abramowitz and Stegun, 1972; Gómez-Ros and Kitis, 2000): 
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Aunque las funciones En(z) están implementadas en diferentes programas y lenguajes 
de programación, también es posible evaluar E2(z) mediante una aproximación 
racional de la forma: 
ezE2(z) ≈ R(z) = 1 −
0.250621 + 2.334733z + z2
1.681534 + 3.330657z + z2 
(34) 
Por lo tanto, haciendo uso de la ecuación (25) y la aproximación racional R(z), es 
posible rescribir la ecuación para cinética de primer orden como: 








                    × exp � E
K·TM
· �R � E
KTM













para cinética de segundo orden: 




















K · T� · R �
E








y para cinética de orden general: 





K · T� × 













K · T� · R �
E








Así mismo, la integral en energía, E, que aparecen en la expresión (16), no tiene 
solución analítica, por lo cual se tiene que evaluar numéricamente. Utilizando la regla 
de Simpson compuesta se tendría: 
� f(E) · e−
E
























�N(E1) + 2 � N(E2·i) + 4
(n/2)−1
i=1
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La primera operación consiste en definir la variable h, o paso del método, quedando: 
h =
E2 − E1






E0 + 3.0 · σ − (E0 − 3.0 · σ)
n =
6.0 · σ
n      
Exponencial ≡
E0 + 7.0 · σ − E0
n =
7.0 · σ
n        
 (39) 
Así cada nodo de evaluación de la integral viene dado por: 





⎧Gaus ≡ E0 − 3.0 · σ+ i ·
6 · σ
n      
Exponencial ≡ E0 + i ·
7.0 · σ
n    
 (40) 


































�N(4)(ξ)�   
 
(41) 
Definiendo, los nodos extremos (1 y N), los nodos pares (2·i) e impares (2·i+1), se 
puede reescribir la ecuación (16) como: 
ITL(IN, TN, E0, σ; T) = 
= IN ·
N(E1) + 2 · ∑ N(E2·i) + 4 ·
(n/2)−1
i=1 ∑ N(E2i+1) + N(EN) 
(n/2)
i=1
D(E1) + 2 · ∑ D(E2·i) + 4
(n/2)−1






Así, mediante un número finito de puntos, se podrá evaluar las integrales en energía, y 
con ellas la intensidad TL de cada pico asociado a distribuciones continuas de trampas. 
El número de nodos de evaluación se determina en función de la precisión requerida. 
I.4.2. Mínimos cuadrados no lineales. Método de Levenberg - Marquardt 
Los modelos teóricos descritos en el apartado anterior permiten obtener ecuaciones 
para la intensidad TL en función de la temperatura, I(T), dependiente de una serie de 
parámetros (temperatura del máximo, TM, intensidad del máximo, IM, energía de 
activación, E, orden de cinética, b). Asumiendo que la curva TL es la suma de un cierto 
número de picos, dicha curva viene descrita por una ecuación de la forma: 
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Por tanto, para una curva experimental, consistente en NP valores (Tj, Ij), el ajuste 
utilizando la ecuación (43) se realiza minimizando la función χ2 correspondiente, 
definida como: 














que depende del conjunto de parámetros cinéticos de los picos, denominados en su 
conjunto como X. 
La condición para un mínimo local de la función χ2 es: 
𝜕𝜕𝜒𝜒2
𝜕𝜕Xj









De la ecuación (45) se obtiene el siguiente sistema de ecuaciones no lineales donde las 






1 (X) = 0        
Φ 2 (X) = 0        
···
···
Φ n·Peak (X) = 0    
 (46) 
Mediante desarrollos en serie de Taylor en un entorno del valor X0 proporcionado 
como estimación inicial y convirtiendo las variables δXk en los valores desconocidos: 


















· δXk =≈ 0            





· δXk ≈ 0            
···
···





· δXk ≈ 0
 (47) 






















� · δXk ≈ 0     
Φ 2 (X0 + δX) ≈ Φ 2 (X0) + �
∂
∂Xk








· δXk ≈ 0     
···
···
Φ q=n·Peak (X + δX) ≈ Φ q (X0) + �
∂
∂Xk








· δXk ≈ 0
 (48) 
Reescribiendo el sistema de ecuaciones (48) y despreciando los términos de segundo 





















· δXk ≈ 0    










· δXk ≈ 0     
···
···










· δXk ≈ 0
  (49) 
 
Expresando el sistema de ecuaciones forma matricial la expresión (49) se puede 
reescribir: 


































































  (50) 
Siendo i = número puntos de medida, j = número de parámetros de ajuste, se define 




  (45) 
 
 ( 1) 
Y por tanto se puede expresar ϕkqcomo: 
ϕkq = JT ∙ J  (52) 
Y la expresión (50) se reescribe en forma matricial como: 
[ ITL Exp − ITL Teo (X0)] · JT = JT ∙ J · δ  (53) 
Así partiendo de una estimación inicial de los parámetros X0 , resolviendo el sistema de 
ecuaciones (53), se obtienen los valores δX, por tanto, siguiendo una relación de 
recurrencia se puede obtener unos nuevos valores a partir de la anterior iteración de 
la forma Xn+1 = Xn + δX. 
Este procedimiento iterativo converge rápidamente sólo si los valores iniciales están 
cercanos a los verdaderos. Para evitar este inconveniente el método de Levenberg - 
Marquardt (Kenneth Levenberg, 1944; Donald W. Marquardt 1963) introduce las 
siguientes modificaciones: 
a) Introduce un paramétrico de amortiguamiento λ de la forma:  
[ ITL Exp − ITL Teo (X0)] · JT = [JT ∙ J + λ · I] · δ  (54) 
Siendo I la matriz identidad 
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b) El parámetro de amortiguamiento λ variará en función de los siguientes 
criterios: 
 b.1 Evalúa la expresión (38) con los parámetros iniciales χ2(X0). 
b.2 Obtención de los parámetros δX, tras resolver el sistema (48) usando.  
b.3 Evaluación de la expresión (38) de la forma χ2(X0 + δX) y comparamos: 
b.3.1 Si χ2(X0 + δX) > χ2(X0) se redimensiona λ aumentándolo un 
orden de magnitud y se vuelve al punto b.2. 
b.3.1 Si χ2(X0 + δX) < χ2(X0) se redimensiona λ disminuyendo un 
orden de magnitud, X1 = X0 + δX y se vuelve al punto b.2. 
I.4.3. Solución numérica de sistemas de ecuaciones diferenciales. Método de 
Runge-Kutta-Felberg (RKF-45). Método Adaptativo 
El sistema de ecuaciones diferenciales (2), no tiene solución analítica, por ello es 
necesario utilizar métodos numéricos para resolverlo. Las soluciones numéricas 
permiten obtener la variación temporal de las concentraciones (cm-3) tanto de los 
electrones en las trampas y en la banda de conducción como de los huecos en la banda 
de valencia y en los centros de recombinación. De esta manera: 
a) Manteniendo constante la temperatura y el coeficiente de generación de pares 
electrón-hueco asociada con la irradiación, f, se puede simular el proceso de 
llenado de trampas. 
b) Eliminando la creación de pares electrón-hueco, f =0, y considerando un 
calentamiento lineal en el tiempo, T(t)= T0+β·t, se simula el proceso de 
liberación de electrones de las trampas y posterior recombinación que tiene 
lugar durante la medida de la curva de emisión TL.  
El sistema de ecuaciones diferenciales puede escribirse en forma matricial como:  
d[n(t)]
dt =
[F(t, n)]  (55) 
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La ecuación (55) representa la evolución temporal del vector concentración de cargas 
(entendidas estas tanto electrones como huecos) [n(t)] en un instante dado t, 
reescribiendo la anterior expresión, como: 
d[n(t)]
dt ≈
[n(t + ∆t)]− [n(t)]
∆t =
[F(t, n)]  (56) 
Reescribiendo ∆t=H, [n(t+H)]=[nk+1] y [n(t)]=[nk], la ecuación anterior se convierte en: 
[nk+1] = [nk] + H · [F(tk, nk)]  (57) 
 De esta forma, se puede diseñar un proceso iterativo para simular tanto el proceso de 
llenado durante la irradiación, como el de vaciado durante el calentamiento.  
El método numérico de Runge-Kutta-Felberg (RKF-45) se basa en una estimación de la 
función [F(tk, nk)] en seis puntos, de la forma: 
[k1] = H · [F(tk, nk)]                                                       
[k2] = H · �F �tk +
H
4 , nk +
k1
4 ��                                            
[k3] = H · �F �tk +
3 · H




32 ��                               
[k4] = H · �F �tk +
12 · H






2197 ��          
[k5] = H · �F �tk + H, nk +
439 · k1




4104 ��         
[k6] = H · �F �tk +
H
2 , nk −
8 · k1







  (58) 
Se calcula el vector concentración de cargas [n] en el paso K+1,  mediante una 
expresión de orden 4, de la forma: 












[k5]  (59) 
Se hace una segunda evaluación del vector [n] con una expresión de orden 5 más 
exacta, de la forma: 















[k6]  (60) 
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Así, se puede hacer una estimación del error cometido de la forma: 
‖Errk+1‖ = � n (5) k+1 − n (4) k+1�  (61) 
Este error va a permitir optimizar el tamaño del paso durante la ejecución del método, 
de la forma: 
Hk+1 = Sk+1 · H0  (62) 





  (63) 
I.5. Métodos experimentales 
El objetivo de este capítulo es doble, por un lado mostrar la importancia que tiene 
caracterizar correctamente materiales TL basados en Li, y por otro lado, describir los 
métodos experimentales de análisis basados en técnicas TL: 
 
I.5.1. Método TM-TStop 
El método denominado TM-Tstop (McKeever, 1988) consiste en calentar linealmente 
(con una calentamiento lento, 1-2º C/s) una muestra de material previamente 
irradiada hasta una temperatura Tstop, enfriar la muestra hasta temperatura ambiente 
y calentar de nuevo para obtener la curva de termoluminiscencia, registrando la 
posición del primer máximo, TM. El proceso ha de repetirse, irradiando nuevamente la 
muestra y aumentando Tstop en icrementos cortos (2-3 ºC) para representar los valores 
de TM obtenidos frente al valor de Tstop correspondiente. 
La figura que se obtiene, permite identificar los picos más prominentes, además de 
proporcionar información sobre su cinética y su distribución (McKeever, 1988) tal 
como se muestra esquemáticamente en la Figura 8. 
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Figure 8. Representación esquemática del resultado de un análisis siguiendo el 
método TM-Tstop, en el caso de (a) un pico aislado, (b) varios picos que se solapan (c) 
una distribución continua o quasi-continua. La segunda fila muestra la curva TM-
Tstop obtenida en cada caso cuando la cinética es de primer órden. La tercera fila 
corresponde a cinéticas de órden general (adaptado de McKeever, 1988) 
 
Las figuras 9 y 10 muestran el resultado de una simulación del método TM-Tstop  
aplicado a una curva TL formada por cinco picos de primer orden, identificados con 
números romanos I-V. Tal como se aprecia en la Figura 9, la posición del primer 
máximo no cambia incrementando Tstop hasta que el pico correspondiente ha 
desaparecido. Eso da lugar a las figuras escalonadas que se muestran 
esquemáticamente en la figura 8 d) y e) y en la figura 10 para este caso. Cuando la 
cinética no es de primer orden, el máximo se desplaza hacia altas temperaturas, dando 
lugar al comportamiento representado en la figura  8 g) y h) 
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Mantener un incremento pequeño para la temperatura Tstop es esencial para conseguir 
una estimación precisa tanto del número, como del tipo de picos. Según puede verse 
en la figura 9, el método define muy bien los picos más aislados (I, II y V) resultando 
más complicada la identificación de los que se puedan quedar enmascarados debido al 
solapamiento (pico IV en este caso). 
Por tanto, un análisis correcto del resultado obtenido por este método descrito, 
permite hacer una primera identificación de los picos presentes en la curva TL así como 
de su orden de cinética siguiendo el siguiente esquema básico: 
a) Una línea recta horizontal se asocia con una trampa discreta y cinética de 
primer orden. 
b) Una línea recta con pendiente positiva se asocia con una distribución continua 
de trampas. 
c) Una línea, inicialmente recta y horizontal, que muestra una inclinación al final 
se asocia con una trampa discreta que sigue cinética de orden general. 
Figure 9. Curvas obtenidas mediante simulación del método TM-TStop para una curva 
TL formada por cinco picos de primer orden. 
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Figure 10. Resultados del método TM-TStop para un material cuya curva TL está 
formada por cinco picos de primer orden. 
 
 I.5.2. Método de tasa de calentamiento variable (VHR) 
El método de tasa de calentamiento variable, VHR por sus siglas en inglés (various 
heating rates), es una técnica de análisis de curvas de luz TL experimentales, que 
resulta útil para estimar los parámetros cinéticos energía de activación, E, y factor de 
frecuencia, s, de un pico aislado o que pueda aislares mediante calentamiento parcial o 
técnicas de deconvolución. El método se basa en la condición de máximo para un pico 
de primer orden (15), que puede escribirse como: 
log�
TMax2







  (64) 
Así, midiendo las curvas TL de diferentes alícuotas de un mismo material con 
diferentes tasas de calentamiento, β, el valor de log(TMax2 /β) frente a 1/TM, debe  
poderse ajustar mediante una recta de regresión cuya pendiente es E/k y su ordenada 
en el origen, log(E/sk). 
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Este método, aunque formulado según la expresión anterior para trampas discretas 
que sigan una cinética de primer orden, puede generalizarse para una distribución 
continua de trampas y aplicarse igualmente en el caso de cinética de orden general, tal 
como se analizará en detalle al presentar los resultados del artículo 3 en la sección II.5. 
I.5.3. Difracción de rayos X (XRD) y termo-difracción de rayos X (TXRD) 
Se han utilizado dos técnicas basadas en la difracción de rayos X para investigar la 
posible existencia de transiciones de fase durante los procesos de irradiación y 
calentamiento de uno de los materiales TL estudiados: el LiF:Mg,Cu,P.  
La difracción de rayos X es una técnica (Alonso and  Finn, 1986), que permite conocer 
la estructura de la red cristalina de la muestra del material en estudio, en función de 
los patrones de difracción (o difractogramas), compuesta de un conjunto de picos, 
cuya intensidad de depender tanto de la separación de los planos de difracción 
característicos de cada material, como del estado de agitación del mismo (debido a la 
temperatura del mismo). Las diferencias encontradas (o no) entre muestras de un 
mismo material, pero irradiadas a distintas dosis o a diferentes temperaturas 
(Termodifracción de rayos X), permitirá explicar (o no) los posibles cambios en las 
curvas de luz TL. 
Tal como se describirá en detalle al presentar los resultados obtenidos en el artículo 4 
(sección II.6), se han realizado dos estudios con LiF:Mg,Cu,P, uno mediante TXRD de 
muestras no irradiadas junto con otro mediante XRD usando muestras irradiadas con 
diferentes valores de dosis absorbida. Las medidas se realizar en la unidad CAI de rayos 
X de la Universidad Complutense de Madrid que cuenta con un difractómetro de polvo 
Bruker D8 Advance, equipado con una fuente de rayos X de alta estabilidad con ánodo 
de cobre y un detector SOL-X para dispersión de energía y una gran área activa. para 
difracción de rayos X. El difractómetro funciona en geometría Bragg-Brentano y tiene 
un intercambiador de muestras automático. El software que utiliza el equipo para la 
adquisición, tratamiento y evaluación de datos difractométricos es DIFFRACplus. 
La estructura cristalina de fluoruro de litio está relacionada con dos celosías cúbicas 
interpenetradas centradas en la cara (fcc), donde cada catión está rodeado por 6 
aniones y viceversa, por lo que los picos de difracción observables se deben a que los 
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planos con índice de Miller son todos pares o impares, por lo que el índice de 
cristalinidad se puede escribir de la siguiente manera: 
Crl = �1 −
Ii
Imax







II.1. Resumen.  
Tal como se ha descrito en el capítulo I, los métodos numéricos y las técnicas 
experimentales usados para el estudio de materiales termoluminiscentes permiten 
caracterizar su curva de emisión utilizando parámetros cinéticos, como son la energía 
de activación, el factor de frecuencia y el orden de cinética, definidos a partir de 
modelos como los descritos en los apartados I.2 y I.3.  
Además de las ecuaciones matemáticas descritas en el apartado I.3, este trabajo ha 
servido para desarrollar nuevas aproximaciones que simplifican el sistema de 
ecuaciones diferenciales correspondiente al modelo teórico, (Benavente et al., 2019a). 
Las expresiones obtenidas, resultan especialmente adecuadas para su uso en 
algoritmos de ajuste mediante mínimos cuadrados no lineales, ya que utilizan 
parámetros geométricos, como la temperatura o la intensidad del máximo, cuyos 
valores iniciales son más fáciles de estimar a partir de la propia curva TL. 
Utilizando dichas ecuaciones se han desarrollado nuevos programas informáticos para 
el análisis de curvas TL (Benavente et al., 2019a), basados en el método de Levenberg - 
Marquardt descrito en el apartado I.4.2. Así mismo, se han desarrollado otros 
programas para simular la emisión TL resolviendo numéricamente el sistema de 
ecuaciones diferenciales que describe el tráfico de electrones y huecos entre los 
centros de atrapamiento y recombinación, la banda de valencia y la banda de 
conducción (Benavente et al. 2019b). 
El análisis de una curva TL compleja, se realiza, asumiendo que la ecuación capaz de 
reproducir dicha modelo, puede escribirse como la suma de las ecuaciones 
correspondientes a los picos individuales, lo cual es incompatible con la existencia de 




suposición implícita de una cinética de primer orden (la probabilidad de retratamiento 
debe ser insignificante en comparación con la recombinación durante la lectura). Sin 
embargo, tal ausencia de reatrapamiento impediría que las trampas se llenasen de 
electrones durante la irradiación del material. Esta aparente contradicción puede 
explicarse considerando, que los centros de atrapamiento, pueden actuar como 
sumideros de electrones tanto durante la irradiación (a temperatura ambiente) como 
durante el calentamiento (incremento lineal de la temperatura), hasta que la 
temperatura del material TL sea tal que se favorezca la liberación de electrones de un 
centro atrapamiento, formándose el pico,  pero no de otros que seguirán actuando 
como sumideros,  así de manera que las ecuaciones para cinética de primer orden son 
compatibles con el llenado de trampas durante la irradiación, si las energías de 
activación y los factores de frecuencia son los adecuados (Benavente et al. 2019b). 
Los métodos numéricos desarrollados se han utilizado junto con las técnicas 
experimentales apropiadas, descritas en el apartado I.5, para estudiar las propiedades 
de dos materiales sintéticos basados en litio: el tetraborato de litio dopado con plata y 
cobre (Li2B4O7:Ag,Cu) (Benavente et al., 2020a) y el fluoruro de litio dopado con 
magnesio, cobre y fósforo (LiF:Mg,Cu,P) (Benavente et al., 2020b). 
El Li2B4O7:Cu,Ag es un material sintético con un número atómico efectivo similar al del 
tejido biológico y susceptible además de ser utilizado como dosímetro de neutrones 
térmicos enriqueciendo la composición isotópica de litio y boro en 6Li y 10B 
respectivamente. Debido a la complejidad de su curva de emisión, formada 
aparentemente por varios picos lo bastante anchos para sospechar la presencia de 
picos compuestos o debidos a distribuciones de trampas, se ha realizado un estudio 
detallado del material, mediante tres técnicas complementarias (Benavente et al., 
2020a): TM-Tstop, análisis de la curva TL mediante deconvolución, usando los 
programas y las ecuaciones previamente desarrollados y tasa de calentamiento 
variable (VHR). 
El LiF:Mg,Cu,P es otro material sintético ampliamente utilizado en dosimetría de 
radiaciones por su equivalencia a tejido para fotones y electrones, así como por su 




Recientemente, este material ha comenzado a usarse también para valores muy altos 
de dosis absorbida, en el rango kGy - MGy y es precisamente en ese rango donde se 
han observado dos fenómenos peculiares: i) la aparición de picos TL de alta 
temperatura (por encima de unos 200 oC) sin apenas modificación en la región de 
menor temperatura; y ii) una dependencia de la señal frente a la dosis absorbida que 
muestra un comportamiento lineal - sublineal en lugar del lineal - supralineal  - 
sublineal habitualmente hallado en la mayoría de los materiales. Tras utilizar técnicas 
de difracción de rayos X, XRD y TXRD, para comprobar la ausencia de transiciones de 
fase, se ha desarrollado un modelo que incluye la creación de centros de atrapamiento 
y de recombinación durante el proceso de irradiación que permite explicar, al menos 
cualitativamente, el comportamiento observado experimentalmente para la 






II.2. Lista de artículos 
Los resultados del presente trabajo, además de presentados en congresos nacionales e 
internacionales, han sido dado lugar a los cuatro artículos siguientes, publicados en 
revistas internacionales con factor de impacto (incluidas en el JCR): 
− J.F. Benavente, J.M. Gómez-Ros, A.M. Romero (2019). Thermoluminescence 
glow curve deconvolution for discrete and continuous trap distributions. Appl. 
Radiat. Isot. 153, 108843. DOI: 0.1016/j.apradiso.2019.108843. 
− J.F. Benavente, J.M. Gómez-Ros, A.M. Romero (2019). Numerical analysis of the 
irradiation and heating processes of thermoluminescent materials. Radiat. 
Phys. Chem. 170, 108671. DOI: 10.1016/j.radphyschem.2019.108671. 
− J.F. Benavente, J.M. Gómez-Ros, V. Correcher (2020). Characterization of the 
thermoluminescence glow curve of Li2B4O7:Cu,Ag. Radiat. Meas. 137, 106427. 
DOI: 10.1016/j.radmeas.2020.106427. 
− J.F. Benavente, J.M. Gómez-Ros, V. Correcher (2020). A kinetic model for the 
thermoluminescent high dose response of LiF:Mg,Cu,P (MCP-N). Appl. Radiat. 
Isot. A (enviado). Ref.: ARI-S-20-00824. 
A continuación, se incluyen los cuatro artículos, precedidos cada uno por un resumen 
de su contenido y conclusiones más importantes. 
 




II.3. Artículo 1: Thermoluminescence glow curve deconvolution for 
discrete and continuous trap distributions. 
Esta contribución describe las ecuaciones utilizadas para el ajuste de los picos debidos 
a trampas discretas, introduciendo una aproximación racional para la evaluación de la 
integral exponencial, más precisa que las aproximaciones asintóticas habitualmente 
utilizadas (tal como se analiza en el anexo 4.1 del artículo). Además y debido a la 
conveniencia de sustituir los parámetros cinéticos (energía de activación, factor de 
frecuencia) por parámetros geométricos cuya estimación inicial puede obtenerse a 
partir de la forma del pico, se han desarrollado ecuaciones adecuadas para el caso de 
distribuciones continuas de trampas. 
En este caso, la aplicación de las condiciones de máximo a la ecuación (23) no permite 
reescribirla de forma explícita en términos de la temperatura e intensidad del máximo, 
TM e IM. Sin embargo es posible definir dos parámetros con dimensionalmente 







K·TN�  (66) 
IN = I(TN) 
(67) 
con los cuales sí es posible reescribir la ecuación (16) como: 
ITL(IN, TN, E0, σ; T) = IN ·
∫ f(E) · e−
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Los parámetros, TN e IN no se corresponden con la temperatura ni la intensidad del 
maximo del pico correspondiente ni tiene por tanto un significado físico. Sin embargo 
un estudio de los valores de (TM, IM) comparados con (TN, IN) para un número amplio 
de curvas simuladas, ha mostrado que la temperatura del máximo es lo bastante 
próxima al valor de TM para que dicha temperatura pueda utilizarse como estimación 
inicial en un algoritmo de mínimos cuadrados como el descrito en la sección I.4.2. 
La ecuación (68) puede reescribirse expresando las integrales en temperatura en 
términos de la aproximación racional de la forma: 



























Además, se ha desarrollado un programa de análisis de curvas y deconvolución en 
picos individuales, basado en las ecuaciones para cinética de primer orden (Muñiz et 
al.,1995; Gómez-Ros et al., 1999) (distribuciones discretas o continuas) y cinética de 
orden general (Gómez-Ros and Kitis, 2002) que utiliza y en el algoritmo de Levenberg – 
Marquard para minimización no lineal. Dicho programa, se ha desarrollado 
combinando las herramientas informáticas: 
a) Intel(R) Parallel Studio XE2015 Composer Edition para Fortran Windows 
Integration. 
b) Microsoft Visual Studio 2010. 
c) Microsoft Visual Basic. 




El nuevo software funciona en un entorno visual y permite analizar curvas complejas 
de termoluminiscencia, proporcionando los valores de los parámetros cinéticos 
correspondientes a los picos individuales, su área y la figura de mérito (FOM) para 
cuantificar la bondad del ajuste. La estimación inicial de los parámetros puede 
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II.4. Artículo 2: Numerical analysis of the irradiation and heating 
processes of thermoluminescent materials. 
El uso de técnicas de deconvolución basadas en mínimos cuadrados no lineales (tales 
como las descritas en los apartados I.4.2 y II.3) asumiendo que la curva TL es la suma 
de picos individuales debidos a trampas con un valor discreto de su energía de 
activación o distribuciones continuas de trampas, implica que la probabilidad de 
(re)atrapamiento en cada centro (Ai en el artículo) debe ser despreciable con respecto 
a la probabilidad de recombinación (Anm en el artículo) durante el calentamiento del 
material para obtener dicha curva TL para que la curva total pueda ser la suma de 
picos individuales. Sin embargo, debe haber un (re)atrapamiento no nulo durante la 
irradiación que permita el llenado de las trampas. Esto parece presentar una 
contradicción al requerir valores diferentes para la probabilidad de atrapamiento 
según la situación. 
El propósito de este trabajo ha sido mostrar que tal contradicción es sólo aparente, 
mediante la simulación tanto del proceso de irradiación del material (llenado de las 
trampas) como de la medida de la curva TL (excitación y recombinación durante el 
calentamiento del material), para un modelo que incluye, además de los centros de 
reatrapamiento y recombinación radiativa, centros de recombinación no radiativa (que 
permiten la recombinación electrón-hueco sin emisión de luz), tal como se representa 
esquemáticamente en la figura 1 del artículo. 
En primer lugar (apartado 3.1 del artículo), se ha considerado una versión muy sencilla 
del modelo, consistente en dos centros de atrapamiento con energías discretas y un 
único centro de recombinación radiativa. Con la elección adecuada de los parámetros 
cinéticos (uno de los centros tiene una energía de activación bastante mayor que la del 
otro), la tasa de liberación de electrones atrapados resulta despreciable a temperatura 
ambiente de modo que ambas trampas se llenan de manera homogénea durante la 
irradiación.  
Durante el ciclo de calentamiento, el incremento de temperatura no permite que los 
electrones atrapados en la trampa con mayor energía de activación se liberen puesto 
que la tasa de liberación sería:  
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p2 = s2exp(−E2/kT) ≈ 0  
Sin embargo, la competición entre atrapamiento y liberación en la otra trampa hace 
que: 
p1 = s1exp(−E1/kT) > A1(N1 − n1)  
es decir, el reatrapamiento resulta insignificante frente a la liberación de electrones. 
En segundo lugar (apartado 3.2. del artículo), se ha considerado un modelo teórico 
consistente en 6 centros de atrapamiento, uno de recombinación radiativa y otro no 
radiativa buscando obtener una curva TL con 5 picos, cualitativamente similar a la que 
se obtiene con un material usado habitualmente en dosimetría de radiaciones 
LiF:Ti,Mg (TLD-100) (Bos, A.J.J., et al. 1993; Bos, A.J.J., et al. 1994; Delgado, A.,1988; 
Delgado, A. 1990). Tal como en el caso anterior, junto con las cinco trampas que dan 
lugar a los picos observables, es necesario suponer la existencia de una sexta trampa 
con una energía de activación lo bastante alta para no dar lugar a un pico visible en el 
intervalo de temperaturas considerado pero que, sin embargo, actúa como sumidero 
de electrones durante el proceso de calentamiento. De esta forma, con valores no 
nulos tanto para las probabilidades de (re)atrapamiento, Ai, como para las 
probabilidades de recombinación, Amn, las trampas se llenan durante la irradiación 
[Ai≠0; probabilidad de liberación a temperatura ambiente pi=si exp(-Ei/kT) despreciable 
] y a su vez el proceso de reatrapamiento no es apreciable durante el calentamiento 
debido a la presencia de la sexta trampa. 
Como consecuencia, puede verse que la existencia de procesos de re(atrapamiento) 
necesarios para explicar el llenado de las trampas durante la irradiación del material 
TL, resulta compatible con el ajuste de la curva de emisión TL considerada como la 
suma de picos individuales debidos cada uno a sus centros de atrapamiento. Además, 
otros fenómenos como la supralinealidad se puede reproducir suponiendo la presencia 




























II.5. Artículo 3: Characterization of the thermoluminescence glow curve 
of Li2B4O7:Cu,Ag.  
 
El Li2B4O7:Cu,Ag (tetraborato de litio dopado con cobre y plata) es un material sintético 
que presenta una curva TL compleja con tres picos aparentes que podrían ocultar otros 
picos demasiado próximos o débiles para mostrarse claramente (Rawat N.S. et al.,  
2012; Pekpak E. et al 2011; Pekpak E. et al 2010). Esta contribución describe un estudio 
detallado sobre la termoluminiscencia de este material, realizado mediante tres 
métodos diferentes: TM-Tstop (sección 1.5.1), ajuste y deconvolución de la curva TL 
(secciones I.4.2 y II.3) y tasa de calentamiento variable (VHR) (sección 1.5.2). 
Las muestras utilizadas para este estudio se sintetizaron en el Departamento de Física 
de la Universidad Estatal de Oklahoma (OKSU, EE.UU.), según se describe en la sección 
2 del artículo. Todas las medidas se han realizado utilizando un lector RISØ TL DA-12 
cuya fuente incorporada de 90Sr/90Y ha servido para realizar las irradiaciones 
necesarias con una tasa de dosis absorbida de 0.012 Gy/s.   
Con objeto de identificar los posibles picos ocultos en la curva de TL así como 
identificar su naturaleza (discretos o continuos, primer orden o no), se ha utilizado el 
método de TM-TStop siguiendo el procedimiento general descrito en la sección 1.5.1 de 
esta memoria. Para ello ha sido necesario realizar un total de 300 ciclos de medida 
según la siguiente secuencia, con 100 valores de Tstop = 70, 72, 74 ... 270ºC: 
i) lectura de borrado de la muestra (reader annealing) 
ii)  irradiación con una dosis absorbida de 100 mGy (fuente de 90Sr/90Y) 
iii) calentamiento lineal a 1ºC hasta Tstop 
iv) enfriamiento hasta temperatura ambiente 
v) calentamiento de la muestra a 1ºC hasta 400ºC para registrar la posición del 
primer máximo, TM 
La representación de TM frente a Tstop (figura 2 del artículo) muestra claramente la 
presencia de cuatro componentes en el rango de temperaturas considerado que, 
identificándolas con números romanos son:  




− 100-170ºC: un segmento horizontal seguido de un ligero incremento, indicativo 
de un pico discreto que no es de primer orden (II) 
− 170-225ºC: segmento inclinado, indicativo de una distribución continua (III) 
− 225-270ºC: segmento inclinado indicativo de una distribución continua (IV) 
Teniendo en cuenta este resultado, se ha realizado un análisis sistemático mediante 
deconvolución de las curvas TL, utilizando el programa previamente desarrollado y 







En todos los casos, se obtiene un mejor ajuste, es decir un menor valor de la figura de 
mérito, así como desviación estándar de los parámetros ajustados medios (BIPM, 
2008) inferiores al 4,50%,  suponiendo una distribución exponencial para el pico I y 
distribuciones Gaussianas para los picos III y IV. La distribución exponencial para el pico 
de menor temperatura es consecuencia del vaciado de las trampas que puede afectar 
a los niveles más superficiales (menor energía de activación y por tanto menor 
temperatura para la aparición del pico correspondiente), dejando los más profundos 
que constituyen la cola de la distribución exponencial (Sakurai et al., 2001; Gómez-Ros 






Para estudiar la consistencia de los resultados obtenidos, se ha realizado la 
deconvolución de curvas medidas con diferentes tasas de calentamiento, entre 2 y 8 
ºC/s, comprobando el comportamiento de los parámetros obtenidos mediante el 
ajuste de la curva con los que resultan de aplicar el método de tasa de calentamiento 
variable (VHR), descrito en la sección 1.5.2 de esta memoria).  
Dicho método permite obtener la energía de activación, E, de un pico a partir de la 
pendiente de la recta de regresión de log(TM2/β) frente a 1/TM. Aunque el método VHR 
se desarrolló inicialmente para picos discretos con cinética de primer orden,  el 
método proporciona una aproximación bastante buena en el caso de cinética de orden 




continua de trampas, obteniendose en este último caso un valor de la energía de 
activación efectiva, Eff (Correcher et al., 2017). 
Tal como se muestra en la tabla 2 del artículo, los valores de energía de activación 
obtenidos mediante VHR son coherentes con los obtenidos mediante ajuste de las 
curvas (tabla 1). En conjunto, los resultados permiten identificar de forma consistente 
el número de picos, la estructura de trampas y los parámetros cinéticos asumiendo la 
existencia de cuatro picos que aparecen entre 50 - 270ºC para tasas de calentamiento 



























II. 6. Artículo 4: A kinetic model for the thermoluminescent high dose 
response of LiF:Mg,Cu,P. 
EL LiF:Mg;Cu;P es un material TL ampliamente utilizado en dosimetría de radiaciones 
por sus características de equivalencia a tejido, sensibilidad, rango de medida y 
capacidad para detección de neutrones (Obryk et al., 2013). Sin embargo, este material 
muestra dos características particulares: cambios muy significativos en su curva de 
termoluminiscencia para temperaturas por encima del pico principal cuando se irradia 
con valores de dosis absorbida entre 1 kGy y 1 MGy (Gieszczyk  W., et al., 2014; Obryk 
et al., 2011a ; Obryk et al., 2011b; Bilski P., et al., 2008) y ausencia de supralinealidad 
en su respuesta con la dosis absorbida (es decir, la variación de la señal pasa a ser sub-
lineal tras la región lineal inicial) (Moscovitch et al., 2007; Ginjaume et al., 1999). 
El propósito de este ha sido doble: por una parte determinar mediante medidas de 
difracción y termodifraccion de Rayos X (XRD, TXRD) (ver sección I.5.3 de esta 
memoria) si se producen o no transiciones de fase en el material durante los procesos 
de irradiación o calentamiento (lectura) del material y, por otra, investigar un modelo 
cinético que explique cualitativamente las dos características arriba señaladas. 
Para este trabajo se utilizaron muestras de LiF:Mg,Cu,P sintetizadas por el IFJ (Polonia) 
y comercializadas como MCP-N. Las irradiaciones se realizaron con la fuentes de 60Co 
de la instalación Náyade del CIEMAT (Carella y Hernández, 2015; García-Cortés et al., 
2018) para valores de dosis absorbida de 1 kGy hasta 1 MGy mientras que las medidas 
se han hecho utilizando el mismo lector RISØ TL DA-12 que para el trabajo descrito en 
el apartado anterior II.5.   
Tal como se detalla en el apartado 3 del artículo, los resultados de las medidas de 
TXRD, realizadas en la Universidad Complutense de Madrid, no mostraron nuevos 
picos ni variaciones significativas en el índice de cristalinidad (sólo pequeños cambios 
debido al calentamiento). Las medidas de XRD tampoco mostraron evidencias de 
transiciones de fase en las muestras irradiadas. A tenor de estos resultados y dada la 
ausencia de cambios estructurales en el material, se introdujo una modificación en el 
sistema de ecuaciones correspondiente al modelo para la emisión termoluminiscencia 




descrito en los apartado I.2.3 y, más en detalle, II.4 de esta memoria (Benavente et al., 
2020), consistente en incluir la posibilidad de que la concentración de centros de 
atrapamiento y de recombinación, Ni, M, crezca durante la irradiación (Dauletbekova 
et al., 2014; Epie et al., 2016;) siguiendo una función sigmoidea de Gompertz, de la 
forma: 
N(t) = Nsat exp �−log �
Nsat
N0
�e−Ct�  (71) 
donde: 
N0 es la densidad inicial de centros de atrapamiento (o de recombinación), debidos 
inicialmente a los dopantes y a los defectos intrínsecos del material. 
Nsat es el valor de saturación para la densidad de centros de atrapamiento (o de 
recombinación) 
C es una constante que determina el crecimiento de la densidad de centros de 
atrapamiento (o de recombinación) durante la irradiación 
t es el tiempo de irradiación 
Incorporando la ecuación (71) al sistema de ecuaciones diferenciales, se obtiene un 
modelo dinámico para el comportamiento del material TL durante la irradiación y el 
calentamiento que tiene en cuenta no sólo el tráfico de portadores de carga entre 
centros de atrapamiento / recombinación, banda de conducción y banda de valencia 
sino también la creación de dichos centros durante el proceso de irradiación 
(Schuldman and Compton, 1963; McKeever, 1985). 
Tal como se muestra detalladamente en el apartado 3 de este artículo, la resolución 
del modelo dinámico desarrollado con la elección adecuada de los parámetros 
cinéticos, permite reproducir cualitativamente el incremento observado en la parte de 
alta temperatura de la curva del LiF:Mg,Cu,P (figuras 5 y 6 del artículo). Así mismo, se 
obtiene una curva de respuesta, señal TL vs. dosis absorbida, en la cual la región lineal 
viene seguida por otra sub-lineal sin que haya ninguna zona de supra-linealidad como 
suele ocurrir en la mayor parte de los materiales TL (figura 7 de este artículo). 















































































Discusión y conclusiones 
Aunque la discusión detallada y las conclusiones de cada uno de los trabajos que 
forman los resultados de esta tesis ya están en los artículos correspondientes 
(apartados II.3 - II.6) puede ser conveniente hacer un breve resumen de los puntos 
principales. 
El propósito esencial de este trabajo de investigación ha sido caracterizar e interpretar 
algunas propiedades relevantes de la emisión termoluminiscente de dos materiales 
sintéticos basados en litio: el tetraborato de litio dopado con cobre y plata 
(Li2B4O7:Cu,Ag) (sección II.5) y el fluoruro de litio dopado con magnesio, cobre y 
fósforo (LiF:Mg,Cu,P) (sección II.6), desarrollando previamente los modelos y métodos 
matemáticos apropiados (secciones II.3 y II.4).  
Los puntos más importantes de este estudio son, por tanto: 
I. Se han completado los modelos existentes para modelizar la termoluminiscencia y 
la emisión termoluminiscente, obteniendo nuevas ecuaciones para el caso de 
centros de atrapamiento con una distribución continua en energía (sección II.3). 
Con el conjunto de ecuaciones obtenido, se ha desarrollado un conjunto de 
programas informáticos que permiten ajustar las curvas TL experimentales 
mediante utilizando el algoritmo de Levenberg-Marquardt, resolviendo la curva en 
sus picos individuales y obteniendo los parámetros cinéticos correspondientes. 
II. Se han estudiado los procesos de irradiación y lectura de un material TL, utilizando 
un sistema de ecuaciones diferenciales no lineales para describir el tráfico de 
portadores entre centros de atrapamiento/recombinación y bandas de conducción 
y de valencia (sección II.4). Se ha comprobado que la contradicción aparente entre 




las trampas) y la suposición implícita de ausencia de reatrapamiento durante la 
lectura (para poder expresar la curva TL como suma lineal de los picos 
individuales) no es tal. Las trampas o centros de atrapamiento se pueden 
comportar bien como sumideros de electrones o bien como una fuente de 
electrones dependiendo de la temperatura y de los parámetros cinéticos. Esta 
dualidad permite que una trampa pueda atrapar electrones de la banda de 
conducción durante la irradiación (a temperatura ambiente) y presente una tasa 
de reatrapamiento despreciable durante el calentamiento debido al efecto 
competidor de una trampa más profunda actuando como sumidero. 
III. Las ecuaciones y los programas informáticos mencionados en el punto I se han 
usado junto con el método TM-Tstop y el VHR para estudiar la emisión 
termoluminiscente del Li2B4O7:Cu,Ag (sección II.5). Los resultados obtenidos 
pueden explicarse de forma consistente considerando una estructura compleja de 
trampas formada por tres distribuciones continuas (que dan lugar a los picos I, III y 
IV) y una discreta (pico II), en el intervalo de temperaturas 50-270ºC. 
IV. El modelo matemático planteado en el punto II considerando una densidad 
constante de centros de atrapamiento y de recombinación se ha modificado para 
incluir la creación de dichos centros durante la irradiación del material (sección 
II.6), modelizándolo mediante una función sigmoidea de Gompertz. La 
introducción de procesos de creación de trampas durante la irradiación en los 
modelos TL permite describir cualitativamente la curva de respuesta de un 
material (normalmente lineal - supralineal - sublineal, aunque en algunos casos 
directamente lineal - sublineal) así como los cambios observados en las curvas TL 
al aumentar la dosis absorbida.  
V. Se ha utilizado el modelo dinámico del punto IV para estudiar y reproducir 
cualitativamente el comportamiento del LiF:Mg,Cu,P irradiado con valores de 
dosis absorbida en el rango 1 kGy - 1 MGy. Descartada la existencia de cambios de 
fase durante la irradiación o calentamiento mediante XRD y TXRD, el modelo 




superiores al pico principal como el comportamiento lineal - sublineal observado 
en este material. 
VI. Además de las cuatro publicaciones incluidas en la sección anterior y las 
comunicaciones presentadas tanto a congresos nacionales como internacionales, 
este trabajo ha permitido establecer los siguientes acuerdos y colaboraciones: 
− Acuerdo marco entre el Centro de Investigaciones Energéticas, 
Medioambientales y Tecnológicas (CIEMAT) y el consorcio del Centro de 
Láseres Pulsados de Salamanca (CLPU), para ceder el uso con fines de 
investigación del software de análisis por deconvolución de curvas TL con 
funciones asociadas a cinéticas de primer orden. 
− Cesión de software para el análisis por deconvolución de curvas TL al Servicio 
de Radiofísica del Hospital Puerta de Hierro de Madrid con funciones 
asociadas a cinéticas de primer orden. 
− Colaboración con el grupo de la Universidad Ben-Gurion (Israel) para la 
utilización conjunta y mejora del software de análisis de curvas TL 
desarrollado 
− Colaboración con el grupo del Departamento de Dosimetría y Física de las 
Radiaciones, del Instituto de Física Nuclear (IFJ PAN) Cracovia, Polonia. 
− Inscripción de derechos sobre la obra titulada 'Análisis numérico de curvas de luz 
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